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гих аналитических задач. Среди разработанных 
к настоящему времени методов (искусственный 
интеллект, распознавание образов, искусствен­
ные нейронные сети [ 1 ]) наиболее простым и эф ­
фективным является библиотечный поиск [2]. 
С помощью этого метода можно успешно решать 
не только одну из наиболее массовых задач — 
идентификацию ранее описанных веществ, но и 
получать надежные сведения о строении неиз­
вестных соединений [3-6]. Для этого используют­
ся информационно-поисковые системы (ИПС) на 
основе баз данных ИК спектров. Принцип рабо­
ты ИПС довольно прост и состоит в сравнении 
спектра изучаемого соединения с эталонными 
спектрами, хранящ имися в базе данных. Одна­
ко. в отличие от других видов молекулярной спек­
троскопии (например. ЯМР и масс-спектромет- 
рии), при разработке ИПС по ИК спектроскопии 
возникает ряд трудностей. Во-первых. ИК спектр 
не является дискретной функцией и имеет дос­
таточно сложный характер. Во-вторых, вид спек­
тра одного и того же соединения может зачастую 
существенно отличаться и зависит от большого 
числа факторов (температура и чистота образца, 
условия регистрации, тип прибора и т.п.). В-тре­
тьих. базы данных по ИК спектрахМ занимаю т 
очень много дисковой памяти, что сильно сказы­
вается на времени поиска. В связи с этим вопро­
сы компьютерного анализа, сравнения и пред­
ставления И К спектров продолжают привлекать 
внимание разработчиков ИПС [7].
В данной статье описывается разработанная 
в Новосибирском институте органической химии 
СО РАН информационно-поисковая система ZaIR 
на основе базы данных, содержащей более 70000 
полных ИК спектров различных химических со­
единений. При этом основное внимание уделено 
рассмотрению технических аспектов, во многом 
определяющих «пользовательские» качества си­
стемы. а следовательно, и возможность широко­
го применения в аналитической практике. Это 
относится к способам представления и хранения 
ИК спектров, алгоритму7 поиска и интерфейсу 
пользователя.
Метод хранения спектральных кривых
В общем случае полный ИК спектр описывает­
ся двумерной кривой, задающей интенсивность 
поглощения сигнала (ось ординат) от его частоты 
(ось абсцисс). Чаще всего, например в принятом 
ИЮПАК формате обмена и хранения JCAMP-DX 
[8.9]. спектр представлен в виде массива ординат 
точек, взятых через равные интервалы частот по­
глощения. Поскольку интервал частот, как прави­
ло. равен 2+4 см Л число точек, описывающих 
спектр в диапазоне 200-И-000см 1, может быть близ­
ко к 2000. Если база данных содержит десятки 
тысяч спектров, то их хранение в данном формате 
требует больших затрат памяти. Поэтому в круп­
ных базах данных используют различные спосо­
бы сжатия спектральной информации.
Известно, например, упрощённое кодирование 
спектра массивом бит (1. если есть поглощение 
заданного уровня в фиксированном интервале, 0 
— если нет). Более распространено представление 
спектра в виде множества пиков, каждый из кото­
рых описывается несколькими параметрами, от­
ражающими положение, интенсивность и полу­
ширину пиков. Поскольку пиков в спектре намно­
го (примерно в 100 раз) меньше, чем точек, описы­
вающих полную кривую поглощения, то такой спо­
соб обеспечивает значительную экономию памя­
ти. К сожалению, при этом неизбежно теряются 
многие тонкие особенности кривой в целом, кото­
рые в ряде случаев могут быть полезны при опре­
делении строения соединения, оценках его чисто­
ты и качества спектра. Поэтому большинство 
пользователей ИПС предпочитает работать с БД. 
содержащими по возможности более полную ин­
формацию об исходной кривой поглощения.
Форма кривой сохраняется лучше при её час­
тотном анализе и приближенном представлении 
в виде суммы периодических или импульсных фун­
кций. подобно тому, как это делается при сжатии 
изображений в технологии JPEG. Однако в этом 
варианте сжатия информации экономия памяти 
меньше, чем в случае описания спектра набором 
пиков. Проблема с применением данного приёма 
состоит в том. что ИК спектр чаще всего не являет­
ся «гладким», то есть имеет мало повторений в пе­
риодичности или форме пиков. Поэтому, в отличие 
от фотографий и рисунков, здесь обычно не удаёт­
ся совместить большую степень сжатия і інформа- 
ции с минимальной потерей качества.
Таким образом, и многолетний опыт использо­
вания предыдущих версий ИПС по ИК спектроско­
пии. и отмеченное выше свидетельствуют, что в 
случае создания систем на основе больших баз 
данных оказывается оправданным хранені іе спек­
тров без потери информации. Рассмотрим, как это 
достигается при формировании БД системы ZaIR.
Исходная спектральная кривая в данном слу- 
чае представлена как массив ординат точек, по­
лученный путём сканирования спектра с бумаж­
ного носителя и последующего распознавания 
кривой [10]. Ординаты точек заданы числами от 
0 до 255. что лишь немного меньше, чем разре­
шение сканирующего устройства. Абсциссы то­
чек отстоят друг от друга на 1.6(6) см 1 (то есть. 6 
точек на 10 см ') в области «отпечатков пальцев» 
200-2000 см 1 и вдвое больше — 3.3(3) ем 1 - в об­
ласти 2000-4000 ем '. что соответствует числу то­
чек в спектре 1680 или больше, если общий диа­
пазон спектра превыш ает указанны й. В силу 
размещ ения значений абсцисс через равные 
интервалы, для каждой точки достаточно задать 
её ординату, которая умещается в 1 байт. Таким 
образом, исходный спектр — это массив, содер­
жащий ~ 1700 чисел (байт). Его последующее сжа­
тие проводится в два этапа.
На первом этапе массив данных записы вает­
ся в виде набора «команд», то есть, каждый байт 
записи рассматривается как команда. Большин­
ство команд, однако, просто означают число, рав­
ное значению самой команды (например, коман­
да 50 означает число 50. 72 — число 72 и т.д.). 
Некоторые особые команды означают повторе­
ние одного или нескольких чисел, ряд возраста­
ющих или убывающих чисел. С помощью таких 
команд можно компактнее записать многие ре­
гулярные участки кривой (если они есть). В сред­
нем использование команд позволяет сжать мас­
сив данных почти вдвое, хотя в ряде случаев за ­
пись набора команд может оказаться длиннее, 
чем исходного представления.
На втором этапе выполняется дополнительное 
сжатие: набор команд записывается более кратко 
с помощью целых чисел переменной длины. То 
есть более часто встречающиеся команды запи­
сываются целыми числами, которые состоят из 
меньшего количества бит (длина числа определя­
ется его начальными битами)1. Этот способ, кото­
рый обычно рассматривают как упрощённый ме­
тод Хаффмана, сокращает запись ещё примерно 
на 1 /3 . В итоге для записи спектра из ~ 1700 точек 
(в среднем по базе данных) требуется чуть меньше 
600 байт. Важно, что обратная распаковка записи 
в исходный массив ординат не требует сложных 
вычислений и происходит очень быстро.
Индексный файл для быстрого поиска
Полные кривые сохраняют максимум исходной 
информации о спектре, что важно не только для 
его зрительного восприятия, но позволяет прово­
дить и детальное сопоставление кривых, напри­
мер. при поі іске в базе данных спектра, тождествен - 
ного заданному в запросе. С другой стороны, та­
кое сравнение (и. следовательно, поиск) трудно сде­
лать быстрым—хотя бы из-за большого числа то­
чек, описывающих кривую. Более того, поисковый 
запрос в общем случае может включать не полные 
кривые, а их отдельные участки, пики и полосы 
спектра. Здесь под пиком понимается участок ин­
тенсивного поглощения кривой, выделяющийся на 
фоне соседні іхучастков (обычно—локальный мак­
симум). а под полосой — широкий пик или несколь­
ко слившихся пиков. Очевидно, что поиск в этих 
случаях можно ускорить, если заранее вычислить 
положения спектральных пиков и основные пара­
метры их формы (высота, ширина) для всех спект­
ров базы данных. Отметим, однако, что не каж ­
дый локальный максимум отвечает пику (шумо­
вой сигнал, состоящий из мелких всплесков) и, на­
оборот, пик может не проявиться в виде максиму­
ма кривой — например, при слиянии с друг'ими 
пиками. Алгоритм определения пиков спектраль­
ной кривой должен по возможности учитывать эти 
случаи.
В системе ZaIR используется достаточно слож­
ный алгоритм, включающий набор параметров, 
которые настроены так, чтобы результат выде­
ления пиков в разнообразных ситуациях оказал­
ся наилучшим с точки зрения эксперта-спект- 
роскописта.
Пик считается выделенным, если в спектре 
найдены три точки, отвечающие вершине пика 
и ближайшим впадинам по обеим сторонам вер­
шины (рис. 1). Далее, однако, для целей поиска 
пик описывается не этими тремя точками, а че­
тырьмя параметрами, которые отвечают: х — по- 
ложениюпика. (абсцисса его вершины), /і — высо­
те (ордината вершины), и — возвышению  над 
уровнем кривой в месте положения пика (сред­
няя разница ординат вершины и впадин), a — 
у гл у . образуемому вершиной и впадинами. По­
ложение пика выражается в с м 1, а три осталь­
ные параметра — безразмерными величинами 
(целыми числами от 0 до 3).
Рис.1. Параметры пика
В то время как положение пика совпадает с 
абсциссой его вершины, для вычисления трех 
других параметров используются интервалы ис­
ходных значений ординат (для а и /г) или углов 
(для а). В этих случаях полные диапазоны исход­
ных значений от 0 до 255 для ординат и от 0 до 
180° — для углов разбиваются на четыре интер-
1 Рассмотрим для примера массив из двадцати 8-битовых чисел: 200, 201, 200, 100, 202, 203, 200, 200, 207, 200, 200, 204, 100, 205, 100, 
100, 206, 100, 100, 200. Запишем числа 200 и 100 (они встречаются чаще других, 13 раз) набором битое 10 и 11 соответственно.
Оставшиеся числа 201-207 запишем битами как 0000, 0001 ..... 0111. Всего понадобится тринадцать 2-битных чисел и семь
4-битных чисел, что составит в сумме 13 2 + 74 = 54 бита против 208 = 160 в исходном массиве. Поскольку 2-битные числа 
начинаются с бита 1, а 4-битные — с бита 0, эти числа можно различить и, следовательно, восстановить по ним исходный массив.
вала так, чтобы в каждый из них попало одина­
ковое число пиков из спектров базы данных. На­
пример, всего во всех спектрах выделено без м а­
лого 2 миллиона пиков. Четверть из них (500000) 
имеют ординату вершин в интервале 0-54 и им 
соответствует h = 0; ординаты вершин ещё 500000 
пиков попадают в интервал 55-99. и им присваи­
вается h = 1, и т.п. Данные об интервалах исход­
ных значений ординат и углов для всех значе­
ний параметров приведены в табл. 1.
Таблица 1
Интервалы исходных значений ординат и углов для всех 
значений параметров пиков
Таким образом, дескриптор содержит все па­
раметры пика, причём положение составляет
самую старшую часть числа, а угол — самую 
младшую. Например, параметры и дескрипторы 
пиков, выделенных из спектра на рис. 2. приве­
дены в табл. 2.
Таблица 2
Параметры и дескрипторы пиков, показанных 
на рис.2
X h и а d
386 1 1 3 24727
591 1 1 3 37847
730 1 0 3 46739
920 3 3 1 58941
1086 3 3 2 9566
1219 3 2 2 78074
1364 1 0 3 87315
1438 1 2 2 92058
1627 0 1 3 104135
1780 3 3 1 113981
1861 2 3 1 119149
2102 0 0 3 134531
2839 1 1 2 181718
2942 2 2 2 188330




Для h Для и Для а
0 0-54 0-15 0-13°
1 55-99 16-38 14-33°
2 100-161 39-82 34-80°
3 162-255 83-255 81-180°
Далее все четыре параметра объединяются в 
одно число, называемое дескриптором пика d:
d = 64х + 16/7 + 4и + а.
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Рис.2. Пример выделения пиков в ИК спектре
Для ускорения спектрального поиска инфор­
мация о дескрипторах всех пиков, выделенных в 
спектрах БД. записывается в отдельный индекс­
но-последовательный файл формата JoKey [11). 
который обеспечивает прямой доступ к записям 
по ключу. Ключ записи в индексном файле — это 
дескриптор пика d. а сама запись содержит но­
мера всех спектров, в которых имеется пик с т а ­
ким же дескриптором.
Рассмотрим, как используется индексны й 
файл для быстрого поиска спектральных данных. 
Поисковый запрос в общем случае — это набор 
ограничений на отдельные пики. Каждое ограни­
чение включает точные значения или диапазо­
ны всех параметров пика. Например, ограниче­
ние \х= 1600-1620, h = 3. и = 3. а = 0-3] отвечает 
очень высокому пику (/г = 3. и = 3) с любым углом 
(а = 0-3) и положением вершины в шкале частот 
поглощения от 1600 до 1620 см '. Очевидно, что 
каждому из ограничений можно сопоставить 
множество дескрипторов пиков, параметры кото­
рых попадают в заданные диапазоны. Каждому 
дескриптору, в свою очередь, отвечает множество 
спектров, которые находятся прямым доступом в 
индексном файле. Объединение таких множеств 
образует множество спектров, удовлетворяющих 
данному ограничению. Далее, если объединённые 
множества, найденные для всех ограничений зап-
роса, пересечь, то получится множество спектров, 
удовлетворяющих запросу в целом (рис.З).
для всего запроса
Рис.З. Общая схема спектрального поиска 
(примечание: мн-во -  множество)
Заметим, что ограничения в запросе могут 
включать не диапазоны, а точные значения па­
раметров пика, то есть возможен случай, когда 
ограничение совпадает с описанием пика в ис­
комом спектре. Например, это выполняется тог­
да. когда запрос формируется автоматически по 
полной спектральной кривой (см. табл. 2). В этом 
случае каждому ограничению в запросе отвеча­
ет не множество, а единственный дескриптор. В 
результате объединенное множество может ока­
заться пустым. Во избежание этого каждое огра­
ничение искусственно расш иряется: вместо 
единственного дескриптора (отвечающего выде­
ленному пику) в качестве ключей предъявляется 
множество близких по значениям дескрипторов. 
Формально это означает, что положение пика в 
отобранном спектре может отличаться от поло­
жения пика в спектре запроса (далее, пик запро­
са) не более чем на заданную величину — при­
мерно на 20 см '1, а высота, возвышение и угол 
могут принимать любые из возможных четырех 
значений. Иными словами, отбор идёт не на точ­
ное. а приблизительное совпадение дескрипто­
ров пт іков. Чтобы в этих условиях соблюсти преиму­
щество пиков, более близких пику запроса, разни­
ца соответствующих дескрипторов (обозначим их 
d  и d) учитывается с помощью оценкир.( =J[d. d ).
Таким образом, для каждого спектра базы дан­
ных в процессе поиска накапливается оценка р  
(называемая такж е фактором совпадения), со­
гласно которой он занимает место в списке ре­
зультатов поиска. Оценка р выражается форму­
лой р =2р,; • где каждое слагаемое р.( отвечает 
і-му пику запроса и j - му пику спектра из базы дан­
ных. дающему максимальное р.. для данного і То 
есть для каждого пика запроса выбирается толь­
ко один, наилучшим образом совпадающий с ним 
пик в спектре базы данных.
Уточним теперь, как рассчитываются оценки 
р.. В предположении о независимом влиянии на 
оценку параметров пиков, р.. выражается произ­
ведением: рц = р - р ир ; р { где рх отвечает за разни­
цу положений пиков, ph— высоты и т.д. Каждый 
из множителей рх ране вычисляется, а извле­
кается из таблиц заранее заданных значений, 
где колонки таблицы отвечают значению пара­
метра в пике запроса, а строки — в пике спектра 
базы данных. Для примера ниже приводится 
табл .3 для сравнения высот пиков /і в разных ре­
жимах поиска.
Таблица 3
Таблицы сравнения высот пиков h в разных режимах 
поиска
Режим Высота пика 
спектра
Высота пика запроса
0 1 2 3
«Обычный» 0 60 58 56 54
1 58 62 60 58
2 56 60 64 62
3 54 58 62 64
«Жесткий» 0 50 40 10 5
1 40 55 40 10
2 10 40 60 40
3 5 10 40 64
Максимальное значение множителя в этой и 
в других таблицах для ускорения вычислений 
выбрано 64 (2'ф а минимальное зависит от режи­
ма поиска. Исходя из значения 64. можно найти 
максимальную оценку при сравнении двух пи­
ков (64*64 64*64 = 167772 16) и. далее, двух спект­
ров. что позволяет нормировать итоговую оценку 
отбираемого из базы данных спектра. Таблицы 
множителей позволяют обойтись без аналити­
ческих выражений и. таким образом, ускорить 
вычисления. Кроме того, они обеспечивают ж е­
лаемую гибкость при настройке поисковых пара­
метров. но. с другой стороны, затрудняют их оп­
тимизацию. В то же время процедура оптимиза­
ции выполняется один раз разработчиками сис­
темы. а пользователю предоставляются три ос­









соединения по ИК спектру
Детальное сравнение спектральных 
кривых или отдельных ее участков с 
использованием Евклидовой метрики




Последовательность действий при работе с си­
стемой ZaIR традиционная и включает задание 
запроса, проведение поиска и просмотр резуль­
татов. Описанные выше технические приёмы на­
целены на ускорение процедуры поиска для раз­
нообразных поисковых заданий. Сравнительные 
данные о скорости поиска в двух основных режи­
мах разн ы х  поисковы х систем  приведены  в 
табл. 5.
Просмотр результатов поиска, конечно, более 
простая задача, но в ней тоже есть свои особенно­
сти. Прежде всего, результаты поиска — это спект­
ры. которые хранятся в базе данных или исполь­
зуются в качестве запроса, только с добавлением 
фактора совпадения и возможности графического 
сравнения с поисковым запросом. Достаточно ло­
гично. поэтому, при просмотре результатов исполь­
зовать тот же интерфейс, что и при задании зап­
роса и листании записей базы данных. Кроме того, 
такой подход упрощает повторный поиск с исполь­
зованием результатов предыдущего поиска, напри­
мер. при анализе спектров смесей веществ.
Таблица 5
Времена поиска по спектру (в секундах) в базе 
данных из 50000 записей на компьютере Pentium-233 с 












Так, например, на рис.4 приведён типичный 
вид экрана при просмотре результатов поиска. 
Отличие от других видов экрана сводится к тому, 
что в окне добавлены спектр запроса, название 
запроса и фактор совпадения приведённых спек­
тров. Все средства для просмотра данных, лис­
тания списка соединений, проведения поиска и 
т.д. остаются неизменными. Переход же между 
видами страниц осуществляется переключени­
ем «закладок»* на левом поле окна.
0 Z A IR  (поиск) N-METHYL-4-PHENY^MIN^AN“ = P * “
£aim Поиск Настт'оГка Помощь L Ü J 115 £ > MDlwl Yir7"" Til
Запрос :N-METHYI.-4-PHENYLAMINOANTHRAPYRIDONE (KRA19)
НИОХ (1183) Ц  n*( 1,1-dimethyl-2 -oxopropyl)benzoliydroxaiiiic acid
3200 3000 2ШШК600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800
Рис.4. Типичный вид экрана при просмотре результатов поиска
Кроме спектральной кривой, в базе данных для ная формула, структурная формула, физико-хими-
каждого соединения хранятся следующие доступ- ческие свойства (температура кипения, плавления
ные из литературных источников сведения: хими- и т.п.) иусловия регистрации спектров,
ческое название, молекулярный вес. молекуляр- В зависимости от содержимого каждой конк-
ретной записи базы данных, результатов поис­
ка, правил составления отчетов и т.д., могут по­
требоваться разные формы представления дан­
ных на экране или на бумаге. Таким образом, воз­
никает вопрос: как управлять расположением 
графических и текстовых данных на экране без 
усложнения пользовательского интерфейса и без 
лишнего программирования?
В системе ZaIR использованы так называемые 
«виды страниц»», которые представляют собой 
точное описание того, как разместить текстовые 
поля, прямоугольные окна и другие графические 
элементы на странице (на экране или бумаге). В 
отличие от статического размещения в формах 
(принятых, например, в системах программиро­
вания Delphi, Visual Basic и др.). вид страницы
зависит от её размера, взаимного расположения, 
величины и наличия размещ аемых элементов, 
что обеспечивает более гибкую и рациональную 
компоновку страниц. Можно сказать, что виды 
страниц содержат элементы типографского н а­
бора. В частности, эта особенность используется 
для экспорта страниц экрана в другие програм­
мы работы с документами, например в MS Word.
В качестве иллюстрации на рис.5 приведен 
фрагмент протокола о результатах поиска по спек­
тру «неизвестного»» соединения (шифр «cocaine»»). 
Можно видеть, что первое место в поисковом от­
вете занимает cocaine hydrochloride, спектр ко­
торого довольно хорошо (56.2 %) совпадает со спек­
тром запроса.
Запрос: COCAIN
_  *3800 3600 3400 3200 3000 2800 2А М Н  2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 4(
2 Н М №  1600 1400 1200 1000 800 600 400 2(
N 1  :56.2% cocaine hydrochloride
3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200
N 2  :55.6% 5-hydroxy-2-oxocycloheptanecarboxylic acid,ethyl ester, 
benzoate
3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 41
N 3  :55.2% l-ethoxy-2-propanol, benzoate
3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600
Рис.5. Фрагмент протокола о результатах поиска по спектру с шифром «сосаіп»
Заметим, что информация на экране может 
использоваться как для её просмотра, так и для 
задания поискового запроса. Например, для по­
иска по названию соединения достаточно ввес­
ти в соответствующее поле фрагмент искомого
названия — в данном случае изменение поля 
является признаком того, что оно используется 
как запрос. В отсутствие изменённых полей зап­
рос составляется на основе пиков, автоматичес­
ки выделяемых в текущем (то есть присутствую-
щем на экране) спектре. Поиск по текстовым и 
числовым полям не обсуждается, поскольку ос­
новывается на хорошо известных алгоритмах.
В заключение отметим, что система ZaIR име­
ет структурированную по областям применения 
и свойствам химических веществ базу данных, 
сформированную на основе известных зарубеж­
ных и отечественных коллекций ИК спектров. В 
настоящее время база включает 25 разделов (по­
лимеры. лекарства, красители, пластификато­
ры. пищевые добавки. ПАВ. нефтепродукты, ми­
нералы и т.п.) и содержит в общей сложности 
74670 ИК спектров.
Реализованный в системе набор программных 
средств позволяет выполнять следующие основ­
ные операции:
• просмотр содержимого отдельных разделов 
базы данных по номерам:
• чтейие спектра запроса в формате JCAMP-DX:
• поиск соединений, спектры которых наибо­
лее близки запросу в режимах «прямого», «обрат­
ного» и «комбинированного» методов сравнения 
спектров:
• поиск по отдельным участкам спектра и по­
лосам поглощения:
• поиск соединений по физико-химическим 
признакам (название, молекулярный вес. брут- 
то-формула. температура кипения/плавления, 
условия регистрации спектра и т.п.):
• совместный поиск по спектральным и физи­
ко-химическим признакам:
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ZAIR, А DATABASE AND SEARCH SYSTEM FOR IR SPECTROSCOPY: ALGORITHMS AND USER 
INTERFACE FEATURES
1.1.Strokov, K.S.Lebedev, M.I.Podgornaya, B.G.Derendyaev
Original methods o f storage and retrieval for IR database containing more than 70000 spectra are 
proposed. The search algorithm provides fast finding o f relevant records by comparison o f full curves, 
peaks, or selected spectral regions.
